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我々は、これまでに位数発見問題の量子計算１，２，３）と分割表上の量子ランダムウオークのシミュレーシ
ョン4）を行ってきたが、これと平行してＮＭＲ量子計算実験の研究を開始した。まず手始めとして、グロー
バーのファイル検索アルゴリズムを２キュービットの量子コンピュータ上で実行した。この量子コンピュー
タは、クロロホルム分子で構成されており、この分子中の水素原子と'3Ｃ炭素原子の２つの核スピンがキュー
ピットの役割をしている。これらのキューピットの初期化、演算、読み出しの操作は、核磁気共鳴法を用い
て実行される。
１．はじめに
NMRによる量子コンピュータの実験的研究は、有名なShorの因数分解量子アルゴリズム５）が発見された４
年後に、IBMのChuangらのグループ6,7）によって、世界に先駆けて行われた。その後Jonesらのグループ８，９）
も実験に成功し、現在では2000年にChuangらが行った５キュービットの実験’０）が最高と思われる。今後、５
キューピットを大きく超える実験が期待されるが、我々は手始めとして、クロロホルム分子を用いた２キュ
ービットのNMR量子コンピュータ上でグローバーのファイル検索量子アルゴリズムを実行したので報告する。
２．実験
２－１ＮＭＲ量子コンピュータ
クロロホルム分子中のiH核スピンと'3C核スピンは、双極子相互作用、および電子スピンと核スピン間のフ
ェルミ接触相互作用による、Ｊ結合と呼ばれる弱い相互作用をしている。ｚ軸方向に磁場をかけた場合、溶液
中では、この相互作用のxJ′成分は分子運動のために消えるため、磁場中でのハミルトニアンは近似的に、
Ｈ＝－/Ｍ"Iz-力の〔８２＋Ｚ７ｚＭｚＳｚ （１）
と書くことができる。ここで、Ｉｚは'H核スピン演算子のＺ成分、Ｓｚは'3Ｃ核スピン演算子のＺ成分、のＨは
'H核スピンの共鳴角周波数、のｃは'3C核スピンの共鳴角周波数、hはブランク定数力を２元で割ったもの、/は
ｌＨと'3Cとの核スピン間の相互作用定数とし、磁場はｚ軸の正方向にかけられているものとする。’H核スピン
および'3C核スピンはスピン1/2で、ＩｚおよびSzの固有値は±l/2の２種類の値をとる。この2つの状態に対応
して、それぞれの核スピンが１キユーピットを表し、＋1/2のときの状態を'0〉、－１/2のときの状態を'1〉
とする。任意の状態｜ｘ〉はベクトルを用いて、
'胴ルルに］ (２）
と表すことができる。このとき、ＩｚとＳｚはパウリ行列を用いて、
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の固有エネルギーに対応している。
２－２ＮＭＲ量子コンピュータの演算
量子コンピュータにおける演算は２種類の基本ゲートと制御ノットで実行可能であるが、ＮＭＲ量子コン
ピュータにおいては、固有エネルギーの差に対応するそれぞれの共鳴周波数の交流パルス磁場、および』結
合を利用して行われる。共鳴周波数で回転する座標系においてｘ軸方向にパルス磁場をかけたときのハミル
トニアンＨは、共鳴する核スピンに注目すると、
Ｈ＝－方の,Iｘ （６）
と書くことができる。このときの状態を表す波動関数(Ｍｔ)の時間変化はシュレーディンガー方程式、
－互旦jlfu＝Ｈｗｒノ （７）ｊａ／
に従うので、ｔ秒後の波動関数(1)（t)は、
Ｗ/ノーe'の!"xWOノー川Bﾉﾘ(oノ （８）
と書くことができる。ここで、０＝の，ｔである。Ｉｘは行列であらわすと、
１F;[IＩ (９）
であり、パウリ行列のユニタリー性に注意してｘ(o）をテイラー展開すると、
…ご川加三川熈劇Ⅲ
が得られる。したがって、Ｊ＜の,とすると、’Ｈ核スピンの共鳴角周波数の１，のパルス磁場を加えた場合の波
動関数の変化は演算子、
ｘ"(0ノーｘ旧ﾉ②ｅ
で与えられる。また、’3Ｃ核スピンの共鳴角周波数のcのパルス磁場を加えた場合は、
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表１基本変換とパルス系列
変換 パルス系列 量子コンピュータダイアグラム
否定 Ｘ(兀） ① lx〉|x〉
ウオルシユ.Ｘ(元）Ｙ(一元／２）
アダマール '1x〉|x〉
lx〉 |x〉制御ノット YH（元／2）Ｔ(元）Ｘ,,（元／2）
①|y〉
|x〉
|ｘｏｙ〉
|x〉
|o><01②Ｉ＋
'1><11⑧Ａｌ
|y〉
選択的半回転
（Ｒ３）
Yc(兀/2)Xc(冗/2)Yc(-冗/2）
YⅡ(冗/2)ＸＨ(冗/2)YH(-冗/2)Ｔ(冗）
|y〉
]二j二Fスワップ YH(冗/2)Ｔ(冗)Ｘ},(冗/2）Yc(冗/2)Ｔ(冗)Xc(兀/2）YH(元/2)Ｔ(冗)Ｘ,,(冗/2） lx〉|y〉 |x〉
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V'=Ｚｗｌｊ〉
粋状態を直接取り扱うことはできない。そのため統計的な混合状態を取り扱う必要がある。そこで、次式で
密度行列ｐを導入する。ここで、（14）式中のバーはアンサンブル平均を取ることを意味する。また、熱平
衡状態において、状態を占める確率はボルツマン分布に従うと仮定し、高温近似を用いると、状態を占める
確率の差は、状態のエネルギーに比例する。したがって、熱平衡状態における密度行列ｐｏは、ＮＭＲにおい
1.0およびのＨ、①ｃ＞ノであるため、（１）式より、
ハTi1-l6iOD
と便宜的に書くことができる。ここで、非対角成分がＯであるのは、それぞれの分子の波動関数の位相因子
２－４状態の読み出し
状態は密度行列の4つの成分poo、ｐ,,、p22、p33の相対値を知れば十分であるが、NMRでは、Ｘｃ（元／2）、
ＸＨ（元／2）などの90度パルスを加えることにより、のｃ/2冗一ノ/2の周波数の位置にｐｏｏ－ｐＩ１、のｃ/2冗十ノ
/2にlo22￣β33、およびのＨ/2元一Ｊ/2にpoo￣ｐ22,のＨ/2冗十ノ/2にPll-lo33に比例した強度の信号を観測
でき、４つの成分を調べることができる。ただし、今回用いた実験装置では、］Ｈを観測しながらl3Cにパル
スを照射することができないため、スワップ演算を用いて、l3Cの信号を観測することにより、間接的に'Ｈ
の信号を観測し、上位キューピットの情報を得ることにした。熱平衡状態のｌ３Ｃの信号およびスワップ演算後
の信号をそれぞれ図１と図2に示す。横軸の周波数は100.533220MHzからの値である。
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図１熱平衡状態のI3Cの信号
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図２スワップ演算後のI3cの信号
得られたデータに次式で定義されるフイッティング関数八Ｖ）
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を用いて得られた値を表2に示す。この結果から、存212.3Ｈｚ、ｚ＊＝Ｌ３ｓであることがわかる。
表２熱平衡状態の１３Ｃ信号のフイツテイング結果
ｆ， f，(スワップ）ｆ２（スワップ）ｆ２
信号強度（面積）350.5 3５１．０ 8８１．９ 8２７．４
位相（deg） -０．３ -０．５ 20.3 －１３．２
中心周波数（Hz）－３５．８０ 1７６．５２ -３５．７２ 1７６．５６
線幅（Hz） 0．７６５ ０．７７２ ０．７８０ ０．７４３
２－５状態の初期化
量子コンピュータの入力として基点となる純粋状態を作る必要があるが、先ほども述べたように、NMR量子
コンピュータではアボガドロ数程度の分子を取り扱うため純粋状態を直接取り扱うことができない。その代
わりとして有効純粋状態と呼ばれる状態を用意する。この有効純粋状態は、密度行列の対角成分のうち1つの
成分の値のみが違い、他の成分が等しい状態である。例えば、poo≠Oで、それ以外の成分は全てＯの状態で
ある。この密度行列がさす混合状態は、純粋状態'００〉＝[1,0,0,0][と等価な状態として取り扱うことができ
る。なぜならば、この純粋状態が作る密度行列と等価なためである。（純粋状態[1,1,1,1]Lが作る密度行列
は対角成分が１で非対角成分がoの密度行列と等価でないことに注意。）この有効純粋状態はユニタリー変換
では作れないため、何らかの緩和過程またはユニタリー変換の和をとることによって作られる。今回の実験
ではテンポラル法’２）と呼ばれるユニタリー変換の和をとる方法で有効純粋状態を作ることにした。この方
法は、熱平衡状態に置換Ｐ,＝｛'10川’11〉、’１１〉今’01〉｝およびＰ２＝｛'11”’01〉、’10”’11〉｝
を施すことにより、密度行列の要素ｌｏｌ１、p22、１０３３、を入れ替え、それらの3つの状態の和をとり、有効純粋
状態を作る方法である。つまり、
ｐｉ"＝ﾉCO＋PＩ／ＯoP1-I＋BpoPrl （17）
を意味する。密度行列の単位行列に比例する項は、ユニニタリー変換では変化しないためNMRでは無視できるの
で、ｐinの状態は純粋状態①｡＝'00〉と実効的に等価として取り扱うことができる。このときのｌ３Ｃの信号お
よびスワップ演算後のI3C信号をそれぞれ図３と図４に示す。また、関数（γ）でフイッテイングして得られ
た結果を表3に示す。
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表３初期状態の'3Ｃ信号のフイツテイング結果
ｆ，（スワップ）ｆ２（スワップ）ｆ２ｆ］
-359.91８８５信号強度（面積）2422.0 -１１２．０
－１３．１1４．７位相（deg） 4６．１8.2
1７６．５１－３５．６７中心周波数（Hz）－３５．７８ 1７６．２９
0．７０３０．７８８0．７４３線幅（Hz） ０．７７１
２－６グローバーの量子検索アルゴリズムの実行
集合{0,1,…,ｎ-1}の要素ｘについてｘ=zのときｆ(x)＝1でx≠ｚのときはｆ(x)=Oとなるオラクル関数f(x)を考
える。古典的にはこのオラクル関数を使ってzを発見するにはＯ(､）回の試行が必要である。ところが、グロ
ーバーの量子アルゴリズム’３)を用いるとｏ(「､)回の試行で発見することができる。量子アルゴリズムでは、
f(x)の代わりにx,ｙ成分にRz(x,ｙ)＝(-1）ｆ(x)６ﾊﾞｿを持つ選択的回転変換Rzを考える。すると平均に関する反転変
換をD=－ＷROWとすると、ユニタリー変換Dz＝DRzをすべての状態が等しい確率をもつ状態のo＝Ｗｊｏに、およ
そ冗丁､/４回施すことによって解を見つけることができる。特に、２キューピットの場合は一回の試行で見つ
けることができる。２キユーピツトのz=3のときの量子コンピュータダイアグラムを図5に示す。
'1〉|o〉
'1〉|o〉
図５ｚ=3の場合のグローバーの量子コンピュータ
ただし、
峠[川臺い,］ (18）
である。図に示した演算U3Wを（17）式で示される状態に施した後のl3Cの信号およびスワップ演算後の13Ｃ
信号をそれぞれ図６と図７に示す。図からわかるように、状態Ｊ３＝'11〉が観測されており、一度の演算で
解z=3が見つけられている。観測データを関数F(ｖ）でフイッテイングして得られた値を表４に示す。
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表４演算Ｕ３Ｗ後の'3Ｃ信号のフイツテイング結果
f，（スワップ）ｆ２（スワップ）ｆ， ｆ２
信号強度（面積）372.5 －１９４４．６ -６５０．８ -２５５６．７
位相（deg） -９．４ -８．２ 1３．４ －１８．５
中心周波数（Hz）－３５．６８ 1７６．５９ -３５．９６ 1７６．４８
線幅（Hz） 0．５６７ 0．７８９ 0．６４１ 0．７０７
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